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Abstract

The crystal structurc of the mineral trimeritc was determined and refined
to It = 0.033. Tho crystals are monoclinic, spaco group P21/n, with four formula
units per unit coll of the dimonsions: a = 8.09s A, b = 7.6h A, c = 14.065 A,
/) = 900. Tho crystals are triple twins with eomposition pIanos (110) and (l10).

An interpretation is given by aid of the crystal structure.
Trimerite is composed of an ordered Be,Si tetrahedral framework with two

different sorts of channels in tho direction of tho b axis containing tho Ca and
Mn cations. The structure is dorivod from the beryllonito structurc.

Auszug

Die Kristallstruktur des Minerals Trimerit CaMn2{BoSi04)3 wurdo bestimmt
und bis zu R = 0,033 verfeinert. Die Kristalle sind mOlloklin, dio Raumgruppe
ist P 2t/n, mit viol' Formeloinheiton pro Elomontarzelle und den Oitterkonstan-
ton: a = 8,098 A, b = 7,6b A, c = 14,065 A, /) = 90°. Die vorha:ndenen Kri.
stalle troten ausschlie13lich als Drillingo mit don Vorwachsungsebenen (110) und
(110) auf. Bille Erkliirullg diesel' Erschoinung wird mit Hilfo del' Kristallstruktur
gegoben.

Trimerit baut eir) geordnetes (Be,Si)-Tetraedcrgeriist auf mit zwei Sorten
von Kaniilen entlang dol' b-Achse, in donen die Ca- und Mn-Kationen goordnet
vorteilt sind. Dio Geruststruktur lii13t sich aus del' Beryllonit-Struktur herleiten.

}~iIlfiihrung

Das Mineral Trimerit mit der chemischen Zusammensetzung
CaMn2(BeSi04)3 ist ein Vertreter der Silikatgeruststrukturen vom
allgemeinen .Formeltyp Me(XY04), wobei X und Y fur zwei Sorten
tetraedrisch-koordinierter Kationen steht und Me die unterschiedlich
groBen Hohlraume des (XY04)-Gerustes besetzt. .Fur aIle Tetraeder-
geruststrukturen ist das VerhiUtnis 0: (X + Y) = 2,0 charakteristisch.



Tabelle 1. Vertreter des Beryllon'it-Typs

Verbindung a ! b c {J Literatur

Boryllonit, 8,16 A 7,79 A
I

14,08 A 90° GOLOV ASTIKOV,

NaBeP04 1961
8,178 7,818 14,114 90 GII;SEPPETTl,

1973
Esperit 2 X 8,814 8,270 2 X 15,26 90 MOORE, 1965
Ca3Pb(ZnSi04)4
Trimerit 2 X 8,055 7,60 2 X 13,925 90 A~nNoFF, 1926
CaMn2{BeSi04)3 2 X 8,07 7,62 2 X 13,96 90,06 MOORE, 1!J65

8,098 7,(J1~j 14,065 90

}LAm

NaAlSi04 8,589 8,146 15,0:~3 89.89
NaAIGe04 8,76(; 8,237 15,387 90,62
NaGaSi04 8,655 8,175 15,198 89,87 HJ74

NaGaGe04 8,84!) 8,24fJ 15,574 90,14

Raumgruppe ist in allen Fiillen P 21/n 1.

* KLASKA und JARCHOW, 1974.
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Durch verschiedenartige Verknupfung und Koordinierung del' Tetra-

eder entsteht eine Vielzahl von Strukturtypen unterschiedlichen Ver-

zerrungsgrades, wobei del' Strukturtyp und del' Verzerrungsgrad des

Gerustes in starkem MaBe von del' GroBe del' Me-Atome abhangen,

wie CHUNG (1972) zeigen konnte.

Die bisher bekannt gewordenen Geruststrukturen vom Formeltyp
Me(XY04) lassen sich aus folgenden drei Grundtypen herleiten:

1. Tridymit- Typ ,

2. Icmm-Typ,

3. Beryllonit- Typ.

1m Sinne BUERGERS (1954) werden solche Strukturen, die sich nur

durch geringe Deformation und unterschiedliche Kationenbesetzung

voneinander unterscheiden, ansonsten aber auf den gleichen Grundtyp

zuruckfUhren lassen, als "stuffed derivatives" bezeichnet. AIle drei

Strukturtypen bauen sich aus Tetraederdoppelschichten mit Sechser-

ringen von hexagonaler odeI' pseudohexagonaler Symmetrie auf.

Beispiele fUr den Tridymit-Typ sind: Nephelin,Na3K[AISi04J4 (HAHN

und BUERGER, 1955); Kalsilit, KAISi04 (PERROT'l'A und SMITH, 1965);

fUr den Icmm-Typ: RbAISi04 und CsAISi04 (KLASKA und JARCHOW,

1973, 1975) und fUr den Beryllonit-Typ: Beryllonit, NaBeP04 (Gow-

vASTIKOV, 1961) und Trimerit (diese Arbeit). Weitere Vertreter des
Beryllonit-Typs sind in Tab. 1 aufgefUhrt.
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Experimentelles

Die untersuchten Kristalle von Trimerit wurden der Sammlung
des Mineralogisch-Petrographischen Institutes der Universitat Ham-
burg entnommen. Fundort des leicht rosa gefarbten Materials ist
Langban in Schweden. Die Kristalle von Trimerit zeigen unter ge-
kreuzten Nicols eine Anordnung aus Scharen von Zwillingslamellen,
die jeweils urn 1200 bzw. 2400 gegeneinander verdreht sind. In einer
ausgezeichneten Arbeit uber die optischen Eigenschaften von Trimerit
untersuchte AMINOFF (1926) u. a. auch die fUr Trimerit typischen
Zwillingserschein ungen.

Die Art der Verzwillingung, das Nichtvorhandensein einer bevor-
zugten Spaltbarkeit und die Harte des Materials bereiteten einige
Schwierigkeiten, aus den Lamellenpaketen ein Einzelindividuum fur
eine Kristallstrukturuntersuchung herauszupraparieren. Form und
GroBe der Kristallbruchstucke wurden so ausgesucht, daB eine spatere
Absorptionskorrektur entbehrlich war. Die Bestimmung der Gitter-
konstanten (Tab. 2) erfolgte mit dem automatischen Einkristall-
diffraktometer AED (Siemens).

Tabelle 2. Physikalische Daten van Trirnerit

a = 8,098 A, b = 7,6hA, c = 14,O(is A,

Formcleinhciten: 4
Lincarer Absorptionskoeffizient fUr MoK IX: It = 41 cm-1
Rontgenogr. Dichte ex = 3,47 g/cm3

Die Weissenbergaufnahme der (hOl)-Schicht zeigt fUr Trimerit eine
pseudohexagonale Symmetrie. Die Verwandtschaft zur hexagonalen

Symmetrie druckt sich bereits im Achsenverhaltnis a: c ~ 1 : y3 aus

Die Lauesymmetrie 2/m und die beobachteten Auswahlregeln, (hOI)
mit h + l = 2n und (OkO) mit k = 2n vorhanden, fUhren eindeutig zu

der Raumgruppe P 1 21/n 1. Daraus ergibt sich fUr das Mineral
Trimerit, CaMn2(BeSi04)3, ein Zellinhalt von Z = 4.

Fur die Kristallstrukturuntersuchung wurden Intensitatsdaten
mit Hilfe des "off-line" betriebenen Einkristalldiffraktometers ge-
sammelt. Als Strahlung wurde MoK ex verwendet. Fur die Herstellung
der 5-Kanal-Steuerstreifen und die Auswertung der Daten wurden
folgende Rechenprogramme benutzt: AST (ECK, KATO, RIECHERT,
1(67), NAWAR (ECK, KATO, RIECHERT, 1971). Eine Absorptions.



Tabelle 3. Trimerit, Koordinaten (x 104)

Atom x (Ax) y (L1y) z (Az) B

Si(l) 0803( 1) 7718(1) 2335( 1) 0,40 A2
Si(2) 8901(1) 2728(1) 767(1) 0,3H
Si(3) 5600( 1) 7704(1) 931(2) 0,40
Be(l) 805(6) 1626(7) 2360(3) 0,62
Be(2) 8H74(6) 6615(7) 790(3) 0,50
Be(3) 5633(6) 1635(7) 917(3) 0,63

Mn(l) 2384(1) 383(1) 726(1) 0,64
Mn(2) 25H2( 1) 4G33(1) 899(1) 0,55
Ca 7504(1) 18(1) 2492( 1) 0,61
O( 1) 5766(3) 2586(4) 1939(2) 0,54
O( 2) 9212(3) 2607 (4) 190H(2) 0,56
O( 3) 7475(3) 7585(4) 1354(2) 0,57
O( 4) 2522(3) 2531(4) 2030(2) 0,64
O( 5) 651(3) 2382(4) 222(2) 0,60
O( 6) 4303(3) 2616(4) 216(2) 0,63
O( 7) 592(3) 6312(4) 1476(2) 0,7H
O( 8) 7477(3) 1342(4) 451(2) 0,82
O( 9) 4423(3) 6322(4) 1493(2) 0,80
0(10) 776(3) 9678( 4) 1846(2) 0,85
0(11) 8214(3) 4697(4) 513(2) 0,79
0(12) 4866(3) 9677(4) 1137(2) 0,78
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korrektur wurde wegen der geringen GroBe des Kristalls nicht durch-
gefiihrt. Nach Abzug der fehlerhaft gemessenen und der als unbeob-
achtet eingestuften Reflexe standen fUr eine Strukturuntersuchung
2250 symmetrisch unabhangige Reflexe zur VerfUgung.

Strukturmodell und Strukturverfeinerung

Die Kristallstruktur yon Beryllonit wurde yon GOLOVASTIKOV
(1961) aus Projektionsdaten (hOl) und (Okl) bestimmt. GIUSEPPETTI
und TADINI (1973) verfeinerten die Beryllonitstruktur, um genauere
kristallchemische Daten zu erhalten. MOOREund RIEBE (1965) fUhrten
Untersuchungen an Esperit durch und stellten bereits einige Vor-
betrachtungen zu Trimerit an. Sie zeigten dabei die enge Verwandt-
schaft dieser beiden Minerale zum Beryllonit auf. Erste optische und
rontgenographische Untersuchungen an Trimerit hatte bereits
AMINOFF(1926) durchgefUhrt. AMINOFF, wie auch MOORE und RIEBE
fanden fUr Trimerit im Vergleich zum Beryllonit verdoppelte a- und
c-Gitterkonstanten. MOORE und RIEBE fUhrten diese Verdoppelung
auf eine Uberstruktur zuruck.
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Tabelle 4. Anisotrope Temperaturfaktorkoef fizienten der Form ({3nh2 +. . .+ (312hk +. . .)

Atom {3n {h2 {h3 {312 {313 (323

Si(1) 0,00121(9) 0,00261(12) 0,00040(3) -0,00004(9) 0,00010(4) -0,00009(5)
Si(2) 114(9) 273(13) 38(3) 6(9) 14(4) 2(5)
Si(3) 119(9) 266( 12) 41(3) O(H) 21(4) 2(5)
~Bo(t) 0,0023(4) 0,0038(6) (i4(15) 0,0003(5) -0,0001(2) -0,0003(2)
~Be(2) 22(4) 32(6) 43(14) 6(4) 0(2) 2(2)
Be(3) 20(4) 33(6) 76( 15) 7(5) 3(2) 1(2)

~t"
Mn(l) 0,0027 5( 6) 0,00201(8) 84(2) 0,00030(5) 0,00034(3) -0,00002(3)

;,.
en

Mn(2) 301(6) 172(7) 57(2) 4(5) 27(3) 10(3) i'1;,.

Cu 273(7) 145(9) 96(2) 3(6) 13(3) 6(4)
::;

0(1) 0,0018(2) O,0035( 3) 55(8) -0,0002(3) 18(11) 25(13) p..

0(2) 22(2) 36(3) 45(8) 3(3) 1(11) 10(13) 0

0(3) 18(2) 32(:3) 70(8) 0(3) 6(11) 20( 13) '-';,.
0(4) 19(2) 38(3) 75(8) 2(3) 10(11) 27( 14) ~(')

0(5) 22(2) 33(3) 66(8) 6(3) 33(11) 37(14) ~0
0(6) 26(2) 33(3) 40(8) 4(3) 1(11) 1(13) ::1

0(7) 29(3) 37(3) 99(9) 4(:3) 34(12) 42(14)
0(8) 28(:3) 37(4) 101 (H) 4(3) 24(13) 44(14)
0(9) 36(3) 36(3) 79(9) 8(3) 38(12) 1(14)
0(10) 44(2) 22(3) 87(H) 1(3) :35(13) 1(14)
0(11) 33(3) 26(3) 108(9) 0(3) 19(12) 15(14)
0(12) 32(3) 28(3) 110(9) 5(3) 11(12) 9(14)
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Bei den fUr diese Arbeit verwendeten Trimeritkristallen wurde
keine Verdoppelung von a und c und dam it auch nicht die von MOORE
und RIBBE beobachtete Uberstruktur gefunden. Eine Verdoppelung
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del' Gitterkonstanten a und c zeigten lediglich verzwillingte bzw.
verdrillingte Kristalle, die in del' (hll)-Schicht eine doppelte Anzahl
von Refiexen gegeniiber dem Einkristall aufwiesen.

Raumgruppe und Gitterkonstanten sowie del' Aufbau del' chemi-
schen Formel wiesen auf die enge Verwandtschaft zum Beryllonit hin.
Es lag daher nahe, die von GOLOVASTIKOV(1961) bestimmte Beryllonit-
struktur, als Modell fUr eine Verfeinerung von Trimerit zu verwenden.
Ausgangspunkt waren dabei die von GOLOVASTIKOV fiir Beryllonit
angegebenen Koordinaten. Dabei wurde P durch Si und Na durch
Ca und Mn ersetzt. AIle Atome besetzen allgemeine Lagen. Da die
asymmetrische Einheit des Beryllonits drei N a- Lagen enthalt, ist es
im FaIle des Trimerits moglich Ca und Mn in ihrem in del' chemischen
Formel vorliegenden Verhaltnis auf diese Lagen zu verteilen, ohne
daB notwendigerweise eine Uberstruktur auftreten muB.

Das vorgegebene Strukturmodell bestatigte sich. Nach mehreren
Verfeinerungszyklen mit dem Least-squares-Programm ORFLS
(BUSING, MARTIN, LEVY, 1(62) ergab sich fiir den Ausdruck R =
(1:'IIFai -[Fell)/ 1:' [Fa[ ein Wert von R = 0,033. Die verfeinerten
Atomkoordinaten und ihre anisotropen Temperaturfaktoren sind in
Tab. 3 und Tab. 4 enthalten. In Tab. 5 sind die beobachteten und
berechneten Strukturamplituden aufgefiihrt.

Strukt Ilrbeschreib ung

Del' Inhalt del' Elementarzelle laBt sich durch die Formcl Ca4:Mns
(BeSi04h2 ausdriicken. Trimerit hat ein Tetraedergeriist, in dem die
Ecken aIleI' Tetraeder verkniipft und die Tetraederzentren alternierend
jeweils mit Be und Si besetzt sind. Das bedeutet, es sind nur Tetraeder
mit unterschiedlich besetzten Tetraederzentren miteinander ver-
kniipft.

Fig.1 zeigt die a,c-Projektion del' Trimeritstruktur. Aus dieser
Abbildung laBt sich auch del' Geriistaufbau kIaI' erkennen. Die Struktur
besteht aus Tetraederdoppelschichten senkrecht [010] und durch-
gehenden Hohlkanalen in Richtung [010], in denen die Ca- und Mn-
Atome angeordnet sind. Auf Grund del' Eigensymmetrie bzw. Pseudo-
symmetric lassen sich zwei Arten von Kanalen unterscheiden, die auch
in typischer \Veise von den vorhandenen zwei Atomarten Ca und Mn
besetzt werden.

1. Kanalsysteme del' Eigensymmetrie P 1 21 1 und del' Pseudo.

symmetrie P(1) 63 (1), die von Ca besetzt werden.
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2. Kanalsysteme der Eigensymmetrie P 1, die yon Mn-Atomen
besetzt werden.

Die [BeSi04]-Sechserringe in der Umgebung emes Ca-Atoms zeigen
die Tetraederspitzenfolge u,o, U,o, U,o (Fig. 1), wobei u = unten (-b)
und 0 = oben (+b) bedeutet. Diese Bauejnheiten stehen in enger Be-
ziehung zur Tridymitstruktur. Eine ganz andere Tetraederspitzenfolge

c

Fig. 1. a,c-Pl'ojektion del' Trimel'itstl'nktur

mit u, u,o,o, u,o zeigen hingegen die Sechserringe m der Umgebung
der Mn-Atome.

Benachbarte Tetraederschichten sind durch die gemeinsamen
Sauerstoffatome 0(10), 0(11), 0(12) und ihre symmetrisch aquivalen-
ten Lagen miteinander verkniipft.

Die Abstande und Winkel im Tetraedergeriist des Trimerits sind in
Tab. 6 aufgefiihrt. Die Mittelwerte der Abstande Be-O und Si-O
sind mit denen ahnlicher Verbindungen vergleichbar. Wahrend die
individuellen Abstande Be-O und Si-O nur eine geringe Streuung
aufweisen, deuten die individuellen Winkel O-Be-O und O-Si-O
mit ihren Werten zwischen minimal 1030 und maximal 1160 bei
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